Supplemental Table 7 . Crystal data and structure refinement for compound 38. Table 7a . Crystal data and structure refinement for compound 38.
Identification code z510
Crystallization EtOH
Empirical formula C22 H22 F2 N2 O3 S Formula weight 432.48 Absolute structure parameter -0.011 (13) Largest diff. peak and hole 0.231 and -0.144 e.Å -3 Table 7b . Atomic coordinates ( x 10 4 ) and equivalent isotropic displacement parameters (Å 2 x 10 3 ) for compound 38. U(eq) is defined as one third of the trace of the orthogonalized U ij tensor.
______________________________________________________________________________ __ x y z U(eq) ______________________________________________________________________________ __
S (1) 6918 (1) 6092 (1) 7802 (1) 49 (1) F (1) 5831 (1) 3266 (1) 10290 (1) 65 (1) F (2) 9877 (1) 3110 (1) 11063 (1) 84 (1) N (1) 7315 (2) 8089 (1) 8585 (1) 49 (1) N (2) 6469 (1) 6703 (1) 9350 (1) 42 (1) O (1) 7883 (2) 8178 (1) 7293 (1) 66 (1) O (2) 1432 (1) 6320 (1) 9715 (1) 65 (1) O (3) 4026 (1) 6346 (1) 9923 (1) 47 (1) C (1) 9243 (2) 10243 (2) 7713 (1) 58 (1) C (2) 9645 (2) 11361 (2) 7835 (2) 74 (1) C (3) 9001 (3) 12097 (2) 8316 (2) 76 (1) C (4) 7970 (3) 11728 (2) 8677 (1) 74 (1) C (5) 7576 (2) 10598 (2) 8573 (1) 55 (1) C (6) 8210 (2) 9848 (1) 8087 (1) 41 (1) C (7) 7797 (1) 8632 (1) 7940 (1) 42 (1) C (8) 6862 (2) 6955 (1) 8658 (1) 40 (1) C (9) 6356 (2) 4715 (1) 8201 (1) 47 (1) C (10) 5870 (2) 4028 (2) 7494 (1) 65 (1) C (11) 5437 (2) 4897 (1) 8867 (1) 43 (1) C (12) 6028 (2) 5548 (1) 9571 (1) 40 (1) C (13) 5060 (2) 5757 (2) 10219 (1) 44 (1) C (14) 3429 (2) 5690 (2) 9317 (1) 48 (1) C ( (1) C (18) 8253 (2) 5301 (2) 9968 (1) 55 (1) C (19) 9202 (2) 4713 (2) 10326 (1) 64 (1) C (20) 8963 (2) 3677 (2) 10685 (1) 59 (1) C (21) 7842 (2) 3185 (2) 10685 (1) 55 (1) C (22) 6927 (2) 3786 (1) 10305 (1) 47 (1) ______________________________________________________________________________ (15) S(1)-C(9) 1.8289(17) F (1) 72 (1) 53 (1) 71 (1) 18 (1) -1(1) -15 (1) F (2) 84 (1) 83 (1) 83 (1) 12 (1) -16 (1) 28 (1) N (1) 75 (1) 40 (1) 33 (1) 1 (1) 4(1) -10 (1) N (2) 57 (1) 36 (1) 32 (1) 1(1) -1(1) -5 (1) O (1) 102 (1) 55 (1) 40 ( C (14) 53 (1) (1) C (21) 78 (1) 45 (1) 42 (1) 6 (1) 2 (1) 7 (1) C (22) 59 (1) 43 (1) 38 (1) 3 (1) 3(1) -4(1) Table 8b . Atomic coordinates ( x 10 4 ) and equivalent isotropic displacement parameters (Å 2 x 10 3 )
for compound 39. U(eq) is defined as one third of the trace of the orthogonalized U ij tensor. (1) C (5) 3234 (2) 4724 (2) 24 (1) 62 (1) C (6) 2055 (2) 5156 (2) 54 (1) 49 (1) C (7) 1008 (2) 4473 (2) 423 (1) 46 (1) C (8) 38 (2) 4258 (2) -220 (1) 51 (1) C (9) -1605 (2) 4316 (2) 674 (1) 53 (1) C(10) -768 (2) 4504 (2) 1371 (1) 55 (1) C (11) 403 (2) 5107 (2) 1122 (1) 51 (1) C(12) -2743 (2) 3663 (2) 890 (2) 67 (1) C (13) 1333 (2) 5291 (2) 1781 (1) 56 (1) C (14) 1851 (2) 3074 (2) 1331 (1) 49 (1) C (16) 2778 (2) 1392 (2) 2042 (1) 51 (1) C (17) 3191 (2) 189 (2) 1904 (1) 48 (1) C (18) 4232 (2) -203 (2) 2285 (2) 67 (1) C (19) 4637 (3) -1329 (3) 2164 (2) 83 (1) C (20) 3984(3) -2050 (3) 1685 (2) 86 (1) C (21) 2976(3) -1680 (2) 1318 (2) 78 (1) C (22) 2580 (2) -564 (2) 1419 (2) 62 (1) F (1) 794 (1) 6747 (1) -277 (1) 75 (1) F (2) 4848 (2) 6903 (2) -1075 (1) 94 (1) C (15A) 835 (3) 5985 (3) 2465 (2) 79 (1) F (3A) 1739 (2) 6251 (2) 2979 (1) 113 (1) C (15B) 835 (3) 5985 (3) 2465 (2) 79 (1) F (3B) 22 (9) 5599 (9) 2892 (5) 96 (4) N (1) 1453 (2) 3325 (2) 646 (1) 48 (1) N (2) 2311 (2) 1943 (2) 1406 (1) 56 (1) O (1) -1000 (1) 3662 (1) 72 (1) 53 (1) O (2) -3608 (2) 3678 (2) 270 (1) 71 (1) O (3) 2847 (2) 1849 (2) 2688 (1) 79 (1) S (1) 1918 (1) 3933 (1) 2182 (1) 60 (1) ________________________________________________________________________________ (1) C (2) 94 (2) 47 (1) 47 (1) 8 (1) 0(1) -8 (2) C (3) 69 (2) 68 (2) 59 (2) 6 (1) 8(1) -20 (2) C (4) 66 (2) 73 (2) 76 (2) 10 (2) 6 (2) 1 (2) C (5) 66 (2) 60 (2) 58 (1) 15 (1) 3 (1) 3 (1) C (6) 59 (1) 49 (1) 39 (1) 1(1) -2(1) 2 (1) C (7) 61 (1) 36 (1) 40 (1) 2(1) -2(1) 6 (1) C (8) 60 (1) 54 (1) 39 (1) - 2(1) 2 (1) 6 (1) C (9) 63 (1) 51 (1) 46(1) -6(1) 0 (1) 4 (1) C (10) 63 (2) 60 (2) 42 (1) - 3(1) 4 (1) 4 (1) C (11) 69 (2) 43 (1) 41 (1) -1(1) -2(1) 6 (1) C (12) 65 (2) 82 (2) 55 (1) - 5(1) 2 (1) 1 (1) C (13) 72 (2) 50 (1) 45 (1) -5(1) -4(1) -2 (1) C (14) 58 (1) 45 (1) 44 (1) 2 (1) 1 (1) 3 (1) C (16) 54 (1) 54 (1) 44 (1) 4(1) -2(1) -4 (1) C (17) 53 (1) 48 (1) 44 (1) 7 (1) 2 ( C (22) 70 (2) 51 (2) 65 (2) 8(1) -9(1) -2 (1) F (1) 85 (1) 58 (1) 80 (1) 19 (1) 0 (1) 15 (1) F (2) 95 (1) 93 (1) 93 (1) 12 (1) 14 (1) -31(1)
F(3B) 109 (8) 109 (8) 68 (6) -16 (5) 14 (6) 17 (6) N (1) 65 (1) 42 (1) 38 (1) 3 (1) 0 (1) 5 (1) N (2) 83 (1) 45 (1) 40 (1) 2(1) -6(1) 11 (1) O (1) 63 (1) 52 (1) 45 ( Table 9 . Crystal data and structure refinement for benzoyl protected analog 5. (5) 8761 (4) 7563 (5) 58 (1) C (2) 2222 (7) 9560 (5) 8326 (6) 76 (1) C (3) 1209 (6) 10397 (5) 7575 (8) 82 (2) C (4) 493 (6) 10422 (5) 6037 (7) 82 (2) C (5) 776 (5) 9612 (4) 5289 (6) 65 (1) C (6) 1793 (4) 8771 (3) 6026 (4) 48 (1) C (7) 2218 (4) 7939 (3) 5231 (4) 45 (1) C (8) 2022 (4) 7562 (3) 2909 (3) 39 (1) C (9) 4177 (3) 6703 (3) 2603 (3) 36 (1) C (10) 2997 (4) 6202 (3) 1117 (3) 41 (1) C (11) 1821 (4) 7048 (3) 153 (3) 52 (1) C (12) (3) 15 (2) C (5) 52 (2) 54 (3) 89(3) -9(2) 32 (2) 8 (2) C (6) 48 (2) 37 (2) 73(2) -3(2) 39(2) -4(1)
C (7) 42 (2) 36 (2) 61 (2) 2 (1) 27(1) -1 (1) C (8) 35 (2) 27 (2) 50 (1) 2 (1) 17 (1) - 2(1) C (9) 38 (2) 33 (2) 35 (1) 0 (1) 17 (1) 0 (1) C (10) 46 (2) 38 (2) 35 (1) Table 9e . Hydrogen coordinates ( x 10 4 ) and isotropic displacement parameters (Å 2 x 10 3 ) for benzoyl protected analog 5. ________________________________________________________________________________ x y z U(eq)
